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Molecular dynamics simulations are performed on an Al-Cu alloy by GEAM (Generalized Embedded Atom 
Method) molecular interaction function. The number of Al is 648 and that of Cu is 216. The 2-phase state was found 
between 891 K and 600 K in the cooling process. Liquid part and solid one was observed by molecular configurations. 
 






























ここでは対象原子が Cu と Al を含んだ 16 種類の
単体原子と多元合金に適用可能である GEAM ライ
ブラリの以下の関数形を用いて計算を行った。 
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原子種 i に着目したときにそこから距離 r だけ離れ
た場所における原子種 j の単位体積当たりの平均原
子数を，平均密度 Nj/V を単位として表している。 
系に含まれる i 番目の原子種の全原子数を Njとし，
Nik を距離 r の位置における厚さ Δr の球殻に含まれ
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使用ソフト：Material Explorer 5.0 
原子：Al，Cu 分子数：Al（648），Cu（216），計
864 個 
総ステップ数：10 万，100 万 
時間刻み幅：1 fs 
熱力学アンサンブル： 
NTV（体積一定），NTP（圧力一定; 1 atm） 
MD セルの形状：Keep Cubic 
密度：3.882 g/cm3（最適化構造を決定） 
 












使用ソフト：Materials Explorer 5.0 
原子：Al・Cu 
原子数：Al（256）・Cu(256) 
総ステップ数：10 万（上昇時）,100 万（下降時） 
時間刻み幅：1 fs 
熱力学アンサンブル： NTP（圧力一定,1 atm） 
MD セルの形状：Keep Cubic 
密度：2.27 g/cm3 (Al)・8.80 g/cm3(Cu) 
 










4.1 Al-Cu 合金の結果 
 
 
Fig.1 The plot of molar internal energy for Al-Cu alloy 
in heating process. 
 
Fig.1 では温度とモル内部エネルギーの比較を







Fig.2 The plot of molar internal energy for Al-Cu alloy 
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Fig.3 The plot of molar internal energy for Al-Cu alloy 
in heating (red) and cooling (blue) process. 
 
 
Fig.4 The plot of self-diffusion coefficient for Al-Cu 




Fig.5 Internal energy vs. time of Al-Cu alloy. 
(1300 K-300 K, every 100 K) 
 
 
Fig.6 The plot of the pair correlation function gAlCu(r) 
of Al- Cu alloy in heating process. 
 
Fig.7 The plot of the pair correlation function gAlCu(r) of  





ル内部エネルギーでは 600 K の時点で固体へと変わ
ったと見られる。すなわちこれを融点である 891 K
と比較すると，2 相共存状態は 891 K から 600 K の
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Fig.8 The plot of molar volume for Al-Cu alloy in 














Fig.10 Final molecular configuration of Al-Cu alloy at 
100K 
 
4.2 Al 単体・Cu 単体の結果 
 
 
Fig.11 The plot of molar internal energy for Al in heating 
(red) and cooling (blue) process 
 
 
Fig.12 The plot of molar internal energy for Cu in 
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Fig.11のAl単体には温度降下時に過冷却となり中











シミュレーションの結果より 600 K から 881 K の
間に Al-Cu 合金の 2 相共存状態があると言えるが，
降下時の急速冷却の変化のグラフとなった。これに
は計算条件において総ステップ数を上げて計算する
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